



















合经典的ＮＳ方程，研 究 高 分 子 的 应 力 贡 献 和 高 分 子
构型形变的关系，这种方法开辟了高分子结构流变学
领域．５０年代Ｒｏｕｓｅ［３］提出研究高分子稀溶液哑铃模
型，继 而 推 广 到 珠 簧 链 模 型，接 着 Ｌｏｄｇｅ等［４］和


























聚合物分 子 力 学 模 型 有 珠 杆 链 模 型 和 珠 簧 链 模 型２






















































·ｆ（ ）α ＋ ４ｍαＰαｉ Ｑｆα＋





































这种作 用 称“流 体 动 力 学 相 互 作 用”，可 以 用 Ｏｓｅｅｎ－
Ｂｕｒｇｅｒｓ张量或者它的不变量来描述［１０］．



























ｕ·（ ）ｕ ＝－ｐ＋ηｓΔｕ＋·τ， （９）
这里ηｓ 是溶剂黏度，τ是高分子链（哑铃）对应力的贡














显然，方程（７），（９）和（１０）是一组 以 确 定 性 方 式
描述物理过程的方程组，而方程（８），（９）和（１１）是一
组以随机性方式描述物理过程的方程组，我们分别称
它们 为 确 定 性 微－宏 观 模 型 和 随 机 性 微－宏 观 模 型．为
·０９２·
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因为Ｌ－１（）不 是Ｑ的 解 析 函 数，Ｗａｒｎｅｒ［１７］ 提 出 用 逆


















性质工作 仅 考 虑 均 匀 流 场 或 者 局 部 均 匀 流 场（忽 略
Ｆｏｋｋｅｒ－Ｐｌａｎｃｋ方 程 的 分 布 函 数 的 空 间 扩 散 项，即 式
（７）右边第二项）．需要提到的是，Ｂａｒｒｅｔｔ等［１９］考虑了
一般性的非均一流场的ＦＥＮＥ－确定性微宏观模型，把
Ｆｒｉｅｄｒｉｃｈｓ方向 软 化 因 子［１９］替 换 成 它 的 各 向 同 性 部
分，修正 了 应 力 的 Ｋｒａｍｅｒｓ表 达 形 式，得 到 了 模 型 的
全局弱解存在性．不同的正则化处理的研究参见文献
［２０－２１］．在 最 新 的 研 究 工 作 中，Ｍａｓｍｏｕｄｉ［２２］证 明 了
不考虑扩散项 时ＦＥＮＥ确 定 性 微 宏 观 模 型 的 整 体 弱
解存在，有意思的是，Ｂａｒｒｅｔｔ和Ｓｕｌｉ［２０］认为考虑扩散
项使得ＦＥＮＥ确 定 性 微 宏 观 模 型 的 解 的 分 析 变 得 更
简单，特别地，Ｂａｒｒｅｔｔ和Ｓｕｌｉ［２３］考 虑 了 高 分 子 稀 溶 液
的密度和溶剂 黏 度 都 可 变 的ＦＥＮＥ确 定 性 微 宏 观 模
型的整体弱解存在性．李铁军和张平文［２４］、Ｂａｒｒｅｔｔ和
Ｓｕｌｉ［２５］以及Ｂｒｉｓ和Ｌｅｌｉèｖｒｅ［２６］则 综 述 了 微－宏 观 模 型
的解的性质的详细进展．
２．２　Ｂｒｏｗｎｉａｎ动力学模拟




避开了需要封 闭 近 似 的 本 构 方 程［１５］．宏 观 尺 度 的 ＮＳ
方程的数值方法已经得到了很多的发展，故这里仅关
注 Ｌａｎｇｅｖｉｎ 方 程 （８）的 Ｂｒｏｗｎ 动 力 学 模 拟 的 进
展［２７－２８］，Ｌａｓｏ和 Ｏｔｔｉｎｇｅｒ［２９］最 早 提 出 Ｌａｇｒａｎｇｉａｎ体










计算４∶１轴 对 称 收 缩 流［３０］．ｔｔｉｎｇｅｒ［１５］系 统 地 完 善 了
该方法的理论框架，并应用到高分子其他模型的多尺
度模拟，近２０年来大量研究高分子流体的微观宏观模
型选择用ＣＯＮＮＦＦＥＳＳＩＴ方法做数 值 模 拟 和 考 查 封







与空 间 无 关 和 局 部 空 间 内 的Ｂｒｏｗｎｉａｎ运 动 是 相 同
的，Ｊｏｕｒｄａｉｎ等［３２］讨论了这个假设的合理性．２）控制




是确定性的．如 何 寻 找 好 的 控 制 变 量Ｙ 是 关 键，同 时
控制变量Ｙ 往 往 是 封 闭 近 似 得 到 宏 观 本 构 方 程 一 个
很好的 选 择．对 于ＦＥＮＥ哑 铃 分 子 模 型，控 制 变 量Ｙ
对应的封闭近似模型有Ｏｌｄｒｏｙｄ－Ｂ，ＦＥＮＥ－Ｐ，ＦＥＮＥ－
Ｌ，ＦＥＮＥ－Ｓ，ＦＥＮＥ－Ｄ 等［３４－３８］．ＣＯＮＮＦＦＥＳＳＩＴ 方 法








要跟踪粒子 的 轨 迹，大 大 减 少 了 计 算 量．接 着，Ｈａｌｉｎ
等［４０］提出关联局部系综在拉格朗日形式下实现的方
法即Ｌａｇｒａｎｇｉａｎ　ｐａｒｔｉｃｌｅ　ｍｅｔｈｏｄ（ＬＰＭ），在此基础上






最早 的 显 式 方 法，Ｏｔｔｉｎｇｅｒ的 预 估 校 正［１５］，发 展 到
Ｌａｓｏ等［４３－４４］的完全隐式．在ＣＯＮＮＦＦＥＳＳＩＴ基础上，
Ｐｒｉｅｔｏ等［４５］首次提出对宏观的守恒定律方程用ｓｅｍｉ－





ＦＥＮＥ－Ｆｏｋｋｅｒ－Ｐｌａｎｃｋ方程的 直 接 数 值 模 拟 工 作
近年来才得以重视［１４］．原因在于ＦＥＮＥ哑铃模型拓展
到ＦＥＮＥ珠 簧 链 模 型，链 上 的 珠 子 数 增 多 使 得Ｆｏｋ－








荡 剪 切 流 下 的 哑 铃 Ｆｏｋｋｅｒ－Ｐｌａｎｃｋ模 型 的 数 值 解．
ＭＩＴ的 Ａｒｍｓｔｒｏｎｇ研 究 小 组［４６－４７］用 不 连 续 的 Ｇａｌｅｒ－
ｋｉｎ方法对哑铃Ｆｏｋｋｅｒ－Ｐｌａｎｃｋ方程进行空间离散，用
Ｄａｕｂｅｃｈｉｅｓ小 波 基 函 数 表 示 构 型 向 量．Ｊｅｎｄｒｅｊａｃｋ
等［５０］用算子分裂方法把Ｆｏｋｋｅｒ－Ｐｌａｎｃｋ方程分为对流
和扩散 两 部 分，扩 散 部 分 用 Ｂｒｏｗｎｉａｎ　ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ
ｆｉｅｌｄ方 法，对 流 部 分 用Ｌｅｇｅｎｄｒｅ多 项 式 以 基 函 数 的





Ｎ，传 统 的 完 全 张 量 积 需 要Ｏ（Ｎｄ）基 函 数，Ｆｏｋｋｅｒ－
Ｐｌａｎｃｋ方 程 的 数 值 解 的 计 算 复 杂 度 与 存 贮 复 杂 度 随
维数指数增长，这会造成所谓的“维数灾难”，为克服或
减弱维数灾 难，一 种 方 法 是 稀 疏 网 格 方 法［５２－５３］，仅 需
要Ｏ（Ｎ·（ｌｏｇＮ）ｄ－１）基函数，若基函数为分段线性函
数，收 敛 速 度 则 为 Ｏ（Ｎ－２·（ｌｏｇＮ）ｄ－１），Ｄｅｌａｕｎａｙ
等［５４］用稀疏张量积空间来表示分布函数，求解６个珠
子组成的 珠 簧 链Ｆｏｋｋｅｒ－Ｐｌａｎｃｋ方 程，得 到 在 稳 态 简
单剪切流下的数值解．虽然稀疏网格方法的收敛速度
基本与空间维 度 无 关，但 前 面 的 常 数 随ｄ指 数 增 长，
自适应方法并不能有效地改善这一点［５５］，稀疏网格方
法仅局限在中等维数（ｄ＜２１）的 问 题［５６］．另 一 种 方 法
是低 秩 分 解 算 法［５７］，其 思 想 是 对 未 知 量 进 行 独 立 表





函 数 是 未 知 的 先 验（ｕｎｋｎｏｗｎ　ａ　ｐｒｉｏｒｉ），需 要 先 对
Ｆｏｋｋｅｒ－Ｐｌａｎｃｋ方 程 的 弱 形 式 进 行 近 似 的 独 立 表 示，
再解得到的非线性代数方程组．应用低秩分解算法是
解长珠簧链Ｆｏｋｋｅｒ－Ｐｌａｎｃｋ方程的新方向［５９］，Ｃｈｉｎｅｓ－









量，由于ＦＥＮＥ哑 铃 位 形 分 布 函 数 的 扩 散 方 程 包 含
〈 ＨＱＱ
１－｜Ｑ｜２／Ｑ２０
〉的项，因 而 得 到 的 方 程 不 封 闭［３５］．不 考






，可 得 到 宏 观 的
ＦＥＮＥ－Ｐ本构方程［３４］，在ＦＥＮＥ－Ｐ模型基础上的修正
的模型有ＦＥＮＥ－ＣＲ，ＦＥＮＥ－Ｐ－Ｂ等［６３］，但此类修正不
是直接从分布到矩 的 封 闭 近 似．ＦＥＮＥ－Ｐ模 型 可 看 成
单参数分布函数的二阶矩封闭近似得到的结果［３５］．引
入参数分布得到封闭方程是非平衡态统计热力学的常




述构型 分 布 函 数，根 据 Ｖｅｒｌｅｙｅ等 的 方 法［６４］，限 制 位
形分布函数的容 许 空 间 在ｍ 个 参 数 的 正 则 分 布 子 集
来得到封闭的宏观本构方程．选取偶次矩为宏观状态
变量，即〈Ｑ２ｋ〉ｐ，ｋ＝１，…，ｎ，其 中ｐ表 示ｍ 个 参 数 组





维流场情况 下，用 标 量 形 式 的 宏 观 变 量〈Ｑ２〉ｐ，〈Ｑ２１－




































Ｍｏｒｒｉｓｏｎ［７４］提 出 的 Ｍｅｔｒｉｐｌｅｃｔｉｃ结 构，在 耗 散 体 系
里，可以自然 地 嵌 入 能 量 守 恒 及 熵 增 加 热 力 学 性 质，
Ｍｉｒｏｓｌａｖ和 ｔｔｉｎｇｅｒ［７５－７６］提 出 了 ＧＥＮＥＲＩＣ（ｇｅｎｅｒａｌ
ｅｑｕａｔｉｏｎ　ｆｏｒ　ｔｈｅ　ｎｏｎｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ　ｒｅｖｅｒｓｉｂｌｅ－ｉｒｒｅｖｅｒｓｉ－




























































































［２７］　方建农，范西 俊．聚 合 物 分 子 模 型 的Ｂｒｏｗｎ动 力 学 模 拟
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［２８］　Ｋｅｕｎｉｎｇｓ　Ｒ．Ｍｉｃｒｏ－ｍａｃｒｏ　ｍｅｔｈｏｄｓ　ｆｏｒ　ｔｈｅ　ｍｕｌｔｉ－ｓｃａｌｅ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｖｉｓｃｏｅｌａｓｔｉｃ　ｆｌｏｗ　ｕｓｉｎｇ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｍｏｄｅｌｓ　ｏｆ
ｋｉｎｅｔｉｃ　ｔｈｅｏｒｙ［Ｍ］∥Ｂｉｎｄｉｎｇ　Ｄ　Ｍ．Ｒｈｅｏｌｏｇｙ　Ｒｅｖｉｅｗｓ．
Ｌｏｎｄｏｎ：Ｔｈｅ　Ｂｒｉｔｉｓｈ　Ｓｏｃｉｅｔｙ　ｏｆ　Ｒｈｅｏｌｏｇｙ，２００４：６７－９８．
［２９］　Ｌａｓｏ　Ｍ，ｔｔｉｎｇｅｒ　Ｈ　Ｃ．Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｖｉｓｃｏｅｌａｓｔｉｃ　ｆｌｏｗ　ｕｓｉｎｇ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｍｏｄｅｌｓ：ｔｈｅ　ＣＯＮＮＦＦＥＳＳＩＴ　ａｐｐｒｏａｃｈ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ
ｏｆ　Ｎｏｎ－Ｎｅｗｔｏｎｉａｎ　Ｆｌｕｉｄ　Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ，１９９３，４７：１－２０．
［３０］　Ｆｅｉｇｌ　Ｋ，Ｌａｓｏ　Ｍ，Ｏｅｔｔｉｎｇｅｒ　Ｈ　Ｃ．ＣＯＮＮＦＦＥＳＳＩＴ　ａｐ－
ｐｒｏａｃｈ　ｆｏｒ　ｓｏｌｖｉｎｇ　ａ　ｔｗｏ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　ｖｉｓｃｏｅｌａｓｔｉｃ　ｆｌｕｉｄ
Ｐｒｏｂｌｅｍ［Ｊ］．Ｍａｃｒｏｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，１９９５，２８（９）：３２６１－３２７４．
［３１］　Ｂｏｎｖｉｎ　Ｊ　Ｃ．Ｎｕｍｅｒｉｃａｌ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｖｉｓｃｏｅｌａｓｔｉｃ　ｆｌｕｉｄｓ
ｗｉｔｈ　ｍｅｓｏｓｃｏｐｉｃ　ｍｏｄｅｌｓ［Ｄ］．Ｌａｕｓａｎｎｅ：ＥＰＦＬ，２０００．
［３２］　Ｊｏｕｒｄａｉｎ　Ｂ，Ｌｅ　Ｂｒｉｓ　Ｃ，Ｌｅｌｉèｖｒｅ　Ｔ．Ｏｎ　ａ　ｖａｒｉａｎｃｅ　ｒｅｄｕｃ－
ｔｉｏｎ　ｔｅｃｈｎｉｑｕｅ　ｆｏｒ　ｍｉｃｒｏ－ｍａｃｒｏ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ　ｏｆ　ｐｏｌｙｍｅｒｉｃ
ｆｌｕｉｄｓ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｎｏｎ－Ｎｅｗｔｏｎｉａｎ　Ｆｌｕｉｄ　Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ，
２００４，１２２（１／２／３）：９１－１０６．
［３３］　Ｌｅ　Ｂｒｉｓ　Ｃ，Ｌｅｌｉèｖｒｅ　Ｔ．Ｍｕｌｔｉｓｃａｌｅ　ｍｏｄｅｌｉｎｇ　ｏｆ　ｃｏｍｐｌｅｘ
ｆｌｕｉｄｓ：ａ　ｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｌ　ｉｎｉｔｉａｔｉｏｎ　ｍｕｌｔｉｓｃａｌｅ　ｍｏｄｅｌｉｎｇ　ａｎｄ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｉｎ　ｓｃｉｅｎｃｅ［Ｍ］．Ｂｅｒｌｉｎ：Ｓｐｒｉｎｇｅｒ，２００９：４９－１３７．
［３４］　Ｐｅｔｅｒｌｉｎ　Ａ．Ｈｙｄｒｏｄｙｎａｍｉｃｓ　ｏｆ　ｍａｃｒｏｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ｉｎ　ａ　ｖｅ－
ｌｏｃｉｔｙ　ｆｉｅｌｄ　ｗｉｔｈ　ｌｏｎｇｉｔｕｄｉｎａｌ　ｇｒａｄｉｅｎｔ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｐｏｌ－
ｙｍｅｒ　Ｓｃｉｅｎｃｅ　Ｐａｒｔ　Ｂ：Ｐｏｌｙｍｅｒ　Ｌｅｔｔｅｒｓ，１９６６，４（４）：
２８７－２９１．
［３５］　Ｌｉｅｌｅｎｓ　Ｇ，Ｈａｌｉｎ　Ｐ，Ｊａｕｍａｉｎ　Ｉ，ｅｔ　ａｌ．Ｎｅｗ　ｃｌｏｓｕｒｅ　ａｐｐｒｏｘ－
ｉｍａｔｉｏｎｓ　ｆｏｒ　ｔｈｅ　ｋｉｎｅｔｉｃ　ｔｈｅｏｒｙ　ｏｆ　ｆｉｎｉｔｅｌｙ　ｅｘｔｅｎｓｉｂｌｅ
ｄｕｍｂｂｅｌｓ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｎｏｎ－Ｎｅｗｔｏｎｉａｎ　Ｆｌｕｉｄ　Ｍｅｃｈａｎ－
ｉｃｓ，１９９８，７６（１／２／３）：２４９－２７９．
［３６］　Ｌｉｅｌｅｎｓ　Ｇ，Ｋｅｕｎｉｎｇｓ　Ｒ，Ｌｅｇａｔ　Ｖ．Ｔｈｅ　ＦＥＮＥ－Ｌ　ａｎｄ
ＦＥＮＥ－ＬＳ　ｃｌｏｓｕｒｅ　ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎｓ　ｔｏ　ｔｈｅ　ｋｉｎｅｔｉｃ　ｔｈｅｏｒｙ
ｏｆ　ｆｉｎｉｔｅｌｙ　ｅｘｔｅｎｓｉｂｌｅ　ｄｕｍｂｂｅｌｓ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｎｏｎ－Ｎｅｗ－
ｔｏｎｉａｎ　Ｆｌｕｉｄ　Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ，１９９９，８７（２／３）：１７９－１９６．
［３７］　Ｙｕ　Ｐ，Ｄｕ　Ｑ，Ｌｉｕ　Ｃ．Ｆｒｏｍ　ｍｉｃｒｏ　ｔｏ　ｍａｃｒｏ　ｄｙｎａｍｉｃｓ　ｖｉａ　ａ
ｎｅｗ　ｃｌｏｓｕｒｅ　ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ　ｔｏ　ｔｈｅ　ＦＥＮＥ　ｍｏｄｅｌ　ｏｆ　ｐｏｌｙ－
ｍｅｒｉｃ　ｆｌｕｉｄｓ［Ｊ］．Ｍｕｌｔｉｓｃａｌｅ　Ｍｏｄｅｌｉｎｇ　＆ Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ，
２００５，３（４）：８９５－９１７．
［３８］　Ｈｙｏｎ　Ｙ，Ｄｕ　Ｑ，Ｌｉｕ　Ｃ．Ａｎ　ｅｎｈａｎｃｅｄ　ｍａｃｒｏｓｃｏｐｉｃ　ｃｌｏｓｕｒｅ
ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ　ｔｏ　ｔｈｅ　ｍｉｃｒｏ－ｍａｃｒｏ　ＦＥＮＥ　ｍｏｄｅｌ　ｆｏｒ　ｐｏｌｙ－
ｍｅｒｉｃ　ｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．Ｍｕｌｔｉｓｃａｌｅ　Ｍｏｄｅｌｉｎｇ　＆Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ，
２００８，７（２）：９７８－１００２．
［３９］　Ｈｕｌｓｅｎ　Ｍ　Ａ，Ｖａｎ　Ｈｅｅｌ　Ａ　Ｐ　Ｇ，Ｖａｎ　Ｄｅｎ　Ｂｒｕｌｅ　Ｂ　Ｈ　Ａ
Ａ．Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｖｉｓｃｏｅｌａｓｔｉｃ　ｆｌｏｗｓ　ｕｓｉｎｇ　Ｂｒｏｗｎｉａｎ　ｃｏｎ－
ｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ　ｆｉｅｌｄｓ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｎｏｎ－Ｎｅｗｔｏｎｉａｎ　Ｆｌｕｉｄ
Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ，１９９７，７０（１／２）：７９－１０１．
·４９２·
第２期 李俊杰等：高分子稀溶液的多尺度模型研究进展
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